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第 3 章では，第 2 章で提案した拡張された線形回帰による原子間ポテンシャル構築手

















第 4 章では，遷移金属における物性値予測精度の向上の為，3 体間角度の情報を含む角





ついて，従来の EAM や改良 EAM よりも弾性定数やフォノン分散関係を精度よく予測
できることを示している．  
 




（続紙 ２ ） 
 



















エ級数 (Angular Fourier Series, AFS)を用いて原子間ポテンシャルを構築した．AFS
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